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角度相关函数与径向分布函数分析微组织结构

陈家轩１，２，卜琳华３，梁迎春１，王立权２，鞠晓峰３

（１．哈尔滨工业大学 机电学院，１５０００１哈尔滨，ｃｈｅｎｊｉａｘｕａｎ＠ｈｉｔ．ｅｄｕ．ｃｎ；２．哈尔滨工程大学 机电学院，１５０００１哈尔滨；

３．哈尔滨工业大学 经济与管理学院，１５０００１哈尔滨）

摘　要：为了研究纳米加工过程导致材料组织结构的变化，采用分子动力学方法，构建了单晶铜耦合纳动纳
米加工模型，并进行了纳米切削过程仿真．提出采用角度相关函数（ＡＤＦ）结合径向分布函数（ＲＤＦ）方法，分
析单晶铜耦合纳动加工过程中材料亚表面组织结构变化．模拟结果表明，单晶铜（１１１）表面耦合纳动加工过
程中，在材料的亚表面原子存在从密排六方排列转变为面心结构排列的不稳相变．
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　　微纳构件的设计和使用必须要考虑由于加工
制造过程所产生的微观缺陷、表层及亚表层材料

组织结构变化等因素对微纳构件力学特性和使用

性能的影响．悉尼大学的ＬＣｚｈａｎｇ等［１－２］运用分

子动力学仿真技术对单晶塑性及脆性材料的微切

削加工进行了研究，认为在切削过程中单晶硅的

变形主要是非晶相变．美国 ＹＹＹｅ等［３］分析了

瞬态原子位图，认为在高速切削下，材料获得的表

面较粗糙；而在较低切削速度下，材料可获得较好

的表面，但经过退火后，材料内部缺陷消失．美国
ＲＫｏｍａｎｄｕｒｉ等［４－５］发现材料、晶向对工件的切屑

去除以及材料内部缺陷的产生、演化有重要影响．
通过观察分析瞬态原子位图，认为切屑是以类似

挤压方式去除的．哈工大梁迎春等［６－７］利用分子

动力学原理在原子尺度模拟了单晶铜纳构件的纳

米加工过程，通过径向分布函数分析，认为加工后

的纳构件的有序度明显下降．程东等［８］认为在原

子尺度，黏－滑效应可以解释为位错机制，即摩擦
表面间位错的产生与消失的过程．英国学者 Ｍｕｌ
ｌｉａｈ等［９－１０］模拟了金刚石针尖对单晶银（１００）表
面纳刻划过程，用邻近原子数方法分析表明，刻槽

的底部有较少的亚表面缺陷，表面的堆垛原子与

刻划方向直接相关．北航的王广海等［１１］利用径向



分布函数进行研究，发现在高应变率条件下，纳米

线内部原子排列有序度峰值较比低应变率条件下

的峰值向左偏移．上述研究主要通过观察分析原
子位图采用邻近原子数方法及径向分布函数方法

分析材料组织结构变化，而采用径向分布函数结

合角度相关函数方法分析材料组织结构变化的相

关研究还鲜有报道．
本文采用分子动力学方法研究单晶铜耦合纳

动纳米加工过程．利用径向分布函数结合角度相
关函数，从径向和角度相关性两方面综合分析耦

合纳动纳米加工过程中材料的组织结构变化．

１　模型与方法
１１　分子动力学模型及方法

工件原子之间的势函数采用能够精确反映原

子间相互作用的 ＥＡＭ势［１２－１３］．其核心思想是晶
体的总势能由晶格点阵上原子晶格原子之间的相

互作用对势能和原子核镶嵌在背景电子云的嵌入

能两部分，其中势能函数为

Ｅ＝∑
Ｎ

ｉ
Ｆ（ρｉ）＋∑

Ｎ

ｊ＞ｉ
ｕ（ｒｉｊ[ ]），

ρｉ＝∑
ｊ
ｆ（ｒｉｊ）．

式中，Ｅ为总能量，Ｆ（ρｉ）和ｕ（ｒｉｊ）分别为嵌入能
和对势能，ｆ（ｒｉｊ）为电子密度分布函数，Ｎ为临近
原子数，ｒｉｊ为原子ｉ和原子ｊ之间瞬态距离．

工件与刀具原子之间的势函数采用较精确且

运算效率较高的 Ｍｏｒｓｅ势函数．算法采用 Ｖｅｒｌｅｔ
ｖｅｌｏｃｉｔｙ法的速度形式．牛顿区及恒温区中原子运
动符合经典牛顿运动定律，为保证切削过程中温

度恒定，恒温区原子采用ＮｏｓｅＨｏｏｖｅｒ热浴进行温
度调节［１４］．
１２　角度相关函数

径向分布函数（ＲＤＦ）无论对于具有规则结
构的晶体、还是像液体或非晶体这样不具有规则

结构的物质状态都是非常有用的物理方法．径向
分布函数可以描述固体中原子排列的有序程度，

主要是描述原子排列径向的有序度［１５］．但是，径
向分布函数仅能从径向描述原子排列的有序度，

不能完全反应材料原子的排列变化，因此，本文提

出采用原子角度相关性结合径向分布函数描述材

料内部组织结构变化及原子之间的位置关系．
本文依据径向分布函数方法构造了角度相关

性函数（ＡＤＦ）．根据统计物理学，在正则系综情
况下，角度相关性分布函数ｇ（θ）是两体分布函数
ｇ（θ，θ′＇）在角度方向平均而得到的，其中两体分

布函数ｇ（θ，θ＇）计算公式为

ｇ（θ，θ′）＝ρ
（２）（θ，θ′）
ρ２

．

式中：ｇ（θ，θ′）为原子在 θ和 θ′处的几率密度；
ρ（θ，θ′）为微元的局部密度；ρ为体系原子平均密度．

采用分子动力学计算径向分布函数的方法见

图１．
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图１　角度分布函数的计算方法

　　计算进入限定半径ｒ范围内且在θ→θ＋Δθ
之间的原子数 ＜ｎ（θ，θ＋Δθ）＞，将其作系综平
均，乘以归一化系数，则角度分布函数为

ｇ（θ）＝ ３＜ｎ（θ，θ＋Δθ）＞
２·ｒ３·Δθ·Ｎ（Ｎ－１）

．

其中Ｎ为体系的粒子数．
二维可简化为

ｇ（θ）＝ ＜ｎ（θ，θ＋Δθ）＞
ｒ２·Δθ·Ｎ（Ｎ－１）

，

系综平均为

＜ｎ（θ，θ＋Δθ）＞＝１Ｎｓ∑ｎ（θ，θ＋Δθ｜Ｎ）．
　　采用分子动力学模拟的各个时间步的数据
平均时的样本Ｎｓ．

通过分析纳米加工过程中工件内部原子的角

度相关性，耦合径向分布函数及缺陷原子量化辨

识方法，可以更加确切分析纳米加工过程中切屑

的去除，从原子角度理解纳米加工机理，分析加工

过程中工件内部组织结构变化，为微纳构件的力

学特性分析提供理论基础．
１３　纳米加工模型及方法

单晶铜表面耦合纳动切削的分子动力学模型

如图２所示．在仿真模型中分为２个部分：加工工
件（单晶铜）、加工刀具（三棱锥针尖）．其中被加
工工件分为３个部分：底层原子是边界区原子如
图２中箭头 Ｃ所示；紧挨着边界区原子的是恒温
区原子如图２中箭头 Ｂ所示；最上面的原子是牛
顿区原子如图２中箭头 Ａ所示．为实现纳构件表
面耦合纳动切削过程，加工工具除了在 ｚ轴方向
在每步施加一个位移增量外，还需在ｘ轴方向施
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加一个耦合位移增量，来实现加工工具在纳构件

表面的耦合运动．通过在 ｘ轴方向施加位移的大
小来实现要求的刀具规划路径．若ｘ轴的增量是ｚ
轴增量的线性函数，则可实现加工工具的斜向切

削，通过调整ｘ轴增量的大小，可调节加工工具加
工路径与ｚ轴夹角的大小．若加工工具在ｘ轴施加
的耦合纳动位移增量是其在ｚ轴方向的非线性函
数，则可实现相应的曲线规划路径，如可实现圆、

椭圆、或其他的曲线加工规划轨迹．
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图２　单晶铜表面耦合纳动加工分子动力学模型

２　结果与讨论
为分析耦合纳动加工对工件亚表面变形层的

影响，需对工件亚表面原子构型及其缺陷演化进

行分析．在三棱锥针尖耦合纳动切削单晶铜
（１１１）表面过程中，单晶铜亚表面的原子位图及
其原子的径向有序度和相角相关度分别如图３～
５所示．
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图３　单晶铜表面耦合纳动加工亚表面原子位图

　　图３为加工工具耦合纳动切削（１１１）表面过
程中在刀具的尖端下工件内第二层原子不同阶段

的瞬态原子位图．刀具切削方向如图３中箭头 ｋ

所示，箭头ｋ与ｚ轴的夹角为耦合纳动夹角φ，为
４５°．从图３（ａ）可以看出，在初始切削过程中，刀
具下面的工件原子由于刀具的剪切、挤压作用，在

工件的亚表面形成一些空位、间隙原子等点缺陷

（如图３（ａ）中的箭头Ａ所示）．同时也形成位错等
线缺陷（如图３（ｂ）中箭头Ｂ和Ｃ所示）．随着切削
工具的继续前进，这些存在于亚表面的缺陷并不

是固定不动的，而是在其周围原子的相互作用及

本身原子的热运动作用下发生位置迁移．切削工
具经过后的工件亚表层内，一部分空位缺陷会经

过运动后相互接触，结合形成更大的空位簇，一部

分间隙缺陷原子会运动到空位处，填补空位缺陷，

经过驰豫后形成稳定的理想晶格（如图３（ｂ）中箭
头Ｃ所示），这说明工件原子具有较强的“自愈”
能力．但在初始阶段新产生的缺陷的数量还是远
大于经过原子间相互作用及热运动而恢复的数

量．随着切削过程的继续，切削后残留的缺陷原子
经过不断的位置迁移，导致有较多的缺陷湮灭，经

过不断的弛豫过程而形成理想晶格；其中部分缺

陷经过运动，位置迁移到达工件的表面，在工件的

表面形成或突出、或凹陷的原子台阶（如图３（ｂ）
中箭头Ｄ所示），致使工件内部的缺陷原子数量
降低，使工件内部新产生的缺陷原子数量和湮灭

的原子数量相近，亚表面总体上的缺陷原子数量

趋于相对稳定．
工件的亚表面原子的有序度和相角相关性可

检验和预测亚表层缺陷的变化．利用角度相关函
数和径向分布函数相结合方法，可从角度相关性

和径向分布综合反应材料内部组织结构变化．工
件亚表面原子径向有序度和角度相关度曲线如

图４和５所示．从图４中可以看出，工件经过切削
工具切削加工后５００００步和６００００步的原子的
有序度没有明显的降低，其径向距离分别为

１４１４ａ０、１２２４ａ０、１８７ａ０等处的有序度的峰值基
本一致．值得注意的是在切削过程进行到５００００
步时，其有序度曲线在径向距离为 １０ａ０及
１５７ａ０等处出现了峰值；同时从图５中也可看出，
工件亚表面的原子相角相关度曲线也在２２５°、
４５．０°及６７５°等处出现了峰值点（如图中 Ａ点所
示），与面心立方晶格的角度相关性相符，这说明

在切削过程中工件的亚表面部分原子发生了不稳

定相变．但在切削过程进行到６００００步时，其亚
表层径向有序度和角度相关性峰值明显降低甚至

消失．表明随着切削的进行，在切削过程中，工件
内部分原子实现了从密排晶格转变为立方晶格的

不稳相变过程，在经过弛豫后又恢复到更加稳定

·５４·第５期 陈家轩，等：角度相关函数与径向分布函数分析微组织结构



的密排六方构型．
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图４　亚表面有序度
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图５　亚表面相角相关度

３　结　论
１）采用角度相关函数和径向分布函数相结

合方法，可从角度相关性和径向分布综合分析材

料内部组织结构变化．
２）在单晶铜（１１１）表面耦合纳动加工过程

中，发现在纳构件的亚表面现存原子从密排六方

排列转变为面心结构排列的不稳相变过程，经过

驰豫后又恢复到密排六方排列，有明显的“自愈”

能力．
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